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Verwendung der Farben in Fließbildern:
Dunkelrot Erklärung
Blau Vorgehensweise am Computer
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Den „Gmelin“, wie das ursprüngliche Handbuch und anschließend die entsprechende 
Datenbank genannt wurden, begründete Leopold Gmelin mit dem Ziel, alle relevanten 
Daten der Chemie aus der gesamten veröffentlichten chemischen Literatur 
zusammenzutragen. Die Daten wurden jedoch nicht nur einfach gesichtet und 
zusammengestellt, sondern vorher überprüft. Nur was der Prüfung standhielt, wurde in 
das Handbuch aufgenommen. 
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Der „Beilstein", wie das ursprüngliche Handbuch auch genannt wurde, wurde von 
Friedrich Konrad Beilstein begründet. Er war der erste Herausgeber dieses Handbuches. 
Da sich der „Gmelin“ auf die anorganische Chemie spezialisiert hatte, wurde der 
organische Teil nach einer Pause von 27 Jahren von Friedrich Konrad Beilstein in 
ähnlicher Weise publiziert. 
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Der Unterschied von Reaxys zu einer Literaturdatenbank war bisher die klare Absage, 
die komplette chemische Literatur auswerten zu wollen. Es war eine Sammlung von 
Fakten zu Substanzen und Reaktionen. Es wurden nicht akribisch alle chemischen 
Zeitschriften ausgewertet, sondern nur die wichtigsten Zeitschriften des Faches 
herangezogen, die die Fakten für die Datenbank liefern können. Für Beilstein-Crossfire
waren das insgesamt nur 174 Zeitschriften. In Reaxys wurden anfänglich ca. 200 
Zeitschriften komplett ausgewertet und weitere 3.800 auszugsweise, wenn 
Eigenschaften in den Beiträgen beschrieben waren. 
In der neuen Version ab 31. Mai 2013 werden ca. 400 Zeitschriften als Kernzeitschriften 
ausgewertet. Insgesamt finden nunmehr ca. 16.000 Zeitschriften in Reaxys
Berücksichtigung
In Reaxys suchte man bisher, wenn man Eigenschaften von Verbindungen brauchte; in 
SciFinder suchte man, wenn man einen umfassenden Überblick in der Literatur haben 
möchte. Dieser „Mangel“ soll in Reaxys mit der extremen Erhöhung des Literaturanteils 
aufgehoben werden. Nach der Umstellung erhöhte sich der Anteil von ca. 5.000 Zitaten 
auf ca. 20.000.
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Jährlich wächst die Datenbank um ca. 3 Mill. Reaktionen, ca. 2 Mill. Substanzen und 
bisher ca. 140.000 Zitate. Jetzt sind bereits seit 31. Mai 2013 nach der Umstellung 40 
Mill. Zitate eingeflossen.
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Der Rückstand zur aktuellen Literatur hat sich verkürzt. Waren es bei Beilstein-Crossfire 
noch sechs Monate, sind es bei Reaxys nur noch ca. zwei bis drei Monate.
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Reaxys kann man in Linux-Systemen mit Mozilla FireFox in einem Original Sun Java 
Runtime-Environment recherchieren.
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Eine Benutzungshilfe mit dem Aktualisierungsdatum ist im Internet abgelegt.
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Wenn man sich zum ersten Mal in Reaxys einwählt, sieht man diesen Bildschirm in der 
Standardsuche. Drückt man auf das Tableau <Structures & Reactions>, öffnet sich ein 
Fenster mit dem Struktureditor, wie auf der nächsten Folie zu sehen ist.
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Der Hauptbildschirm bietet zwei verschiedene Möglichkeiten, in die Suche einzusteigen: 
- die Suche im Standardmodus, 
Je nach Auswahl der Suche verändert sich das Angebot der Felder. Im Standardmodus 
sind die häufig genutzten Möglichkeiten für weniger geübte Rechercheure 
zusammengestellt. Um chemische Strukturen zeichnen zu können, ist ein Struktureditor 
integriert
- die Suche im Advanced-Modus
Im Fortgeschrittenen-Modus dagegen werden alle Möglichkeiten der Suche angeboten, 
die Reaxys bietet.
Um chemische Strukturen zeichnen zu können, ist hier ebenfalls ein Struktureditor 
integriert.
In der Navigationsleiste kann man zwischen Suche, Ergebnis, Syntheseplanung, 
Anzeige durchgeführter Suchen usw. hin- und herspringen.
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Die Vorwärts- und Rückwärtstasten von Reaxys funktionieren sicher ebenfalls 
einigermaßen. Es kann jedoch nicht sichergestellt werden, dass die Zwischenergebnisse 
erhalten bleiben. Nach einer aufwendigen Suche wäre es sicherlich ärgerlich, wenn die 
Ergebnisse verschwunden wären.  
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Die Zwischenergebnisse bleiben sicher erhalten, wenn man sich nur mit den Tasten von 
Reaxys bewegt.
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Wenn man Reaxys aufruft, ist der Bildschirm für die Standard-Suche eingeschaltet. Mit 
Klicken auf den Reiter kann man in den Modus für Fortgeschrittene umschalten. 
32
Nach Auswahl der Suche, hier <Advanced>, kann man mit dem Struktureditor die 
Struktur zeichnen. Wenn der Name der gesuchten Substanz bekannt ist, kann man 
diesen in die Schnellsuche eingeben. Das sollte man nur in Ausnahmefällen und nur für 
sehr gängige Namen tun. Besser ist es immer, mit dem Struktureditor zu arbeiten und 
die benötigte Struktur zu zeichnen.
Sucht man anhand von Eigenschaften die passenden Substanzen, kann man dies über 
die formularbasierte oder die Expertensuche tun. 
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Bei der Eingabe zwingend zu beachten:
1. Schreibfehler müssen vermieden werden! Der kleinste Schreibfehler führt zu Null 
Treffern.
2. Groß- und Kleinschreibung ist unwichtig.
3. Umlaute müssen aufgelöst werden, ä in ae, ö in oe, ü in ue.
4. Griechische Buchstaben werden mit $ codiert.
(siehe Tabelle)
5. Hochgestellte Zahlen müssen heruntergezogen werden
6. Trunkierung ist links, rechts und in der Mitte des Namens möglich. Ein <?> steht für 
ein variables Zeichen, <??> steht für zwei variable Zeichen und <*> steht für 
beliebig viele variable Zeichen.
Tipp: So viel Zeit sollte sein, die Substanz zu zeichnen oder anders eineindeutig zu 
suchen. Mit dem Schnelleinstieg kommt man nicht zwingend schneller zu einem vor 
allem brauchbaren Ergebnis. 
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In der Standardsuche wählt man zu Beginn zwischen der Suche für Strukturen und 
Reaktionen, chemischen Namen und Formeln und der Literatursuche. Je nach Auswahl 
verändert sich auf dem Bildschirm das Angebot. 
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Eine Trunkierung von Begriffen kann in der Standardsuche und in der Advanced Search 
vorgenommen werden. 
<is> : genau wie eingegeben
(diese Suche, die die meisten Einschränkungen hat, erzielt die wenigsten Ergebnisse: 
genau eine Substanz mit dem Namen Benzidin)
<starts with> : das Eingegebene muss am Wortanfang stehen
<ends with> : das Eingegebene muss am Wortende stehen
<contains> : das Eingegebene kann irgendwo im Wort, hier chemischer Name, 
vorkommen 
(die am weitesten gefasste Suche hat die meisten Ergebnisse)
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Wenn man Substanznamen und Formeln in der Standardsuche nachschlagen möchte, 
bekommt man ein einfaches Formular mit den wichtigsten Eigenschaften angeboten. 
Wenn das nicht reicht, kann man sich durch Anklicken von <View more fields> den 
kompletten Baum der „Substance Identification“ anzeigen lassen. 
Hier unterscheidet man drei verschiedene Anzeigen: 
- mit grauer Schrift sind alle Eigenschaften geschrieben, die sich in der Vorauswahl 
befinden, 
- mit roter Schrift sind alle Eigenschaften aufgeführt, die sich noch nicht in der 
Vorauswahl befinden und die man aufnehmen könnte und 
- gelb hinterlegt sind alle Eigenschaften, die in den drei verschiedenen Systemen von 
Reaxys, PubChem und eMolecules vorhanden sind.
Mit <Add> kann man aus allen Eigenschaften weitere gewünschte dem Menü 
hinzufügen, mit <Remove> kann man Eigenschaften aus der Auswahl wieder entfernen. 
Falls man eine völlig andere Auswahl treffen möchte, kann man das Menü mit <Remove 
all> komplett leeren und mit <Add> die Auswahl neu aufbauen.
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Um eine oft benutzte Eigenschaft in das Formular zu laden, klickt man auf diese 
Eigenschaft. Sie ist dunkel unterlegt, gleichzeitig wird der <Add>-Button aktiv. Wenn 
man diesen anklickt, wird die neue Eigenschaft an das Ende der Liste mit aufgenommen. 
Die Sortierung der Eigenschaften kann man mit den beiden Buttons rechts neben den 
Eigenschaften verändern. Zum Schluss speichert man die neuen Einstellungen mit 
<Save> ab und die neu eingefügte Eigenschaft steht zur Suche im Formular bereit
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Um eine Eigenschaft in der Standardsuche zu suchen, klickt man bei der 
entsprechenden Eigenschaft auf <Lookup>, woraufhin sich ein Fenster mit den zur 
Verfügung stehenden Substanzen öffnet. Hier gibt man die Molekülformel in Hill-
Ordnung (zuerst den Kohlenstoff, dann den Wasserstoff und die restlichen Elemente in 
alphabetischer Reihenfolge, wenn die Formel keinen Kohlenstoff enthält, dann gleich 
alphabetisch) ein. 
Es öffnet sich eine Liste von Substanzen, aus der man sich die gesuchte auswählen 
kann. Die Anzahl der voraussichtlichen Treffer steht in Klammern hinter der Substanz. 
Mit <Transfer> bekommt man die Summenformel in das Suchformular, drückt <OK> und 
es erscheint diese Suchzeile unter dem Struktureditor auf dem Suchschirm. Mit 
Anklicken von <Search> beginnt man die Suche.
Falls man es sich mit der Suche noch einmal anders überlegt, kann man durch Drücken 
von <Lookup X> die Suchzeile wieder entfernen.
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Man muss nicht zwingend mit <Lookup> die hinterlegte Auswahl benutzen. Man kann in 
das Feld für die gesuchte Eigenschaft einfach hineinschreiben, dabei öffnet sich sofort 
eine Wortliste entsprechend den eingetragenen Buchstaben, aus der man ebenfalls die 
gewünschten Begriffe auswählen kann. 
Hat man die gesuchten Begriffe gefunden, drückt man<OK>, der Suchbegriff erscheint in 
der Suchzeile im Suchschirm. Die Suche löst man mit Drücken von <Search> aus. 
Analog kann man so mit allen Suchfeldern in der Standardsuche verfahren. Die 
hinterlegten Listen sind den jeweiligen Suchbegriffen immer angepasst.
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Wenn man wissen möchte, ob eine bestimmte Eigenschaft verfügbar ist, drückt man auf
<Show searchable fields>. Es klappt sich der komplette Menübaum auf. Die gelb 
hinterlegten Eigenschaftsfelder sind in Reaxys, PubChem und eMolecules zu finden, die 
nicht hinterlegten Felder sind nur in Reaxys besetzt. Während man die gewünschte 
Eigenschaft in das Feld schreibt, klappen sich die entsprechenden Eigenschaftsfelder 
bereits auf. Hier im Beispiel sollte die Suche nach „natural products“ erfolgen, nach 
Eintragen von „natu“ ist der Menübaum bereits bei „Natural products“ aufgeklappt. 
Beispiele für weitere suchbare Eigenschaften sind „mechanical properties “, „UV“, 
„crystal“, „sublimation“, „boiling point“, „use/application“.
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Es wurde in die Fortgeschrittenen-Suche (Advanced Search) unter Suche nach 
Substanzen gesucht: 
Gesucht wird hier eine Substanz mit der Summenformel: C10H14N2 .
Ganz wichtig: Bei der Eingabe muss die Groß- und Kleinschreibung der Buchstaben für 
die Elemente eingehalten werden.
Die Suche hat über 1.000 Ergebnisse, dass sind zu viele.
Weiterhin bekannt sind die Namensfragmente : methyl, pyridine, pyrrolidine
(Für Mehrkomponentenverbindungen wie z.B. das Hydrochlorid des Pyridins schreibt 
man: C5H5N*HCl)
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Bei der Suche mit Verbindungsnamen ist folgendes zu beachten:
Der chemische Name muss in geeignete Fragmente zerlegt und mit „and“ gesucht 
werden. Die Namensfragmente müssen links und rechts trunkiert werden (Benutzung 
von „contains“).
Die alleinige Suche nur mit den Namensfragmenten führt ebenfalls nicht zum Ziel, weil 
auch hier zu viele Ergebnisse gefunden werden. Ist eine Suche mit Namen oder 
Namensfragmenten ergebnislos oder brachte sie zu viele Treffer, sollte zwingend eine 
Struktursuche durchgeführt werden.
Weitere Hinweise zu Namensfragmenten:
• In der Datenbank werden IUPAC-Namen verwendet, das heißt, die Namen sind in 
englischer Sprache.
• Deutsche Verbindungsnamen sind sehr selten.
• Trivialnamen werden nur unvollständig aufgeführt.
• Handelsnamen sind nicht enthalten, jedoch bekommt man zu jeder chemischen 
Struktur eine Liste von Anbietern gezeigt, soweit die Substanz im Handel zu kaufen 
ist.
Es ergibt sich, dass eine Suche mit Namensfragmenten oder Summenformeln entweder 
zu viele Ergebnisse liefert oder zu keinem eindeutigen Ergebnis führt. Im Falle des 
Beispiels könnte man beide Teilfragen verbinden und käme zu einem Ergebnis mit nur 
noch 4 Substanzen. Das könnten bei einer anderen Suchfrage jedoch immer noch sehr 
viel mehr sein, deshalb ist es immer besser, mit einer gezeichneten Struktur in die Suche 
zu gehen.
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Advanced Search:
= steht für einen bestimmten Wert
Mit <, >, <=, >= können Bereiche festgelegt werden. 
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Wenn man beide Suchfragen miteinander verknüpft, bekommt man für dieses Beispiel 
immer noch mehr als eine Substanz angezeigt, jedoch ist die Auswahl hier bereits 
ziemlich begrenzt. 
Es könnten bei einem anderen Beispiel bei der Verknüpfung der einzelnen Suchfragen 
mehr Ergebnisse angezeigt werden. Deshalb ist es sinnvoller, von vornherein mit der 
Struktur zu suchen. 
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Bei häufigerem Gebrauch der Datenbank kennt man die einzelnen Feldkürzel und ist in 
der Lage, die Suchfrage direkt in das Suchfeld einzugeben. 
Wenn man sich nicht sicher ist, ob die Syntax stimmt, kann man sie vom System 
überprüfen lassen. Wenn nach der Prüfung angezeigt wird, dass die Syntax „Ok“ ist, 
kann man den Such-Button betätigen. Bei Fehlern kommt man zum Eingabebildschirm 
zurück und muss die Suchfrage überarbeiten.
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Die einfachste Suche ist die Suche mit der CAS-Registry-Nummer als eineindeutige 
Bezeichnung für chemische Substanzen. Wenn diese Nummer bekannt ist, braucht man 
die Substanz nicht zu zeichnen. 
Nur für ca. 80 % der chemischen Substanzen existiert ein Substanz-, Handels- oder 
Trivialname, auch die IUPAC-Namen sind nicht eindeutig. Nur bei der Verwendung der 
CAS-Nummern kann es nicht zu Verwechslungen kommen, jedoch existiert nur für 2/3 
der Substanzen eine CAS-Registry-Nummer. Ist diese Nummer nicht bekannt, ist die 
Struktursuche die einzige Möglichkeit, Verbindungen gezielt zu finden. Man sollte also 
die gesuchte Substanz mit dem Struktureditor zeichnen.
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Unter <My Settings> kann man aus acht unterschiedlichen Struktureditoren auswählen. 
Voreingestellt ist der ChemAxon MarvinSketch. 
Der Struktureditor unterscheidet nicht in Standardsuche und Advanced Search.
52
Um den Struktureditor wechseln zu können, muss man angemeldet sein. Man geht in 
der Menüleiste auf <My Settings>, dann auf <Modify Application Settings>. Es öffnet sich 
ein weiteres Fenster, in welchem alle verfügbaren Struktureditoren aufgeführt sind.
Der Struktureditor ChemAxon MarvinSketch ist voreingestellt. Wenn man einen der 
anderen Editoren verwenden möchte und nötige Plug-Ins fehlen, gibt das System eine 
Warnung aus.
Nach der veränderten Auswahl speichert man mit <Save> die Einstellung ab.
In diesen Unterlagen wird auf die voreingestellte ChemAxon MarwinSketch-Version 
eingegangen.
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Beim ersten Mal kann es einige Zeit dauern, bis sich der Editor öffnet. Die abgebildete 
Kaffeetasse hat hier eine gewisse Berechtigung. Beim späteren Öffnen geht es zügiger.
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Hier wird nur der voreingestellte Struktureditor ChemAxin MarvinSketch erklärt.
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Die wichtigsten Strukturelemente kann man sich in der waagerechten Funktionsleiste 
anzeigen lassen. 
Als erster Button in der waagerechten Strukturleiste erscheint der Button <Check 
Structure>. Hier kann man die gezeichnete Struktur auf evtl. Fehler absuchen lassen. 
Bei komplexen Strukturen kann das hilfreich sein, obwohl man direkt beim Zeichnen 
bereits auf Fehler hingewiesen wird.
Die Auswahl der angezeigten Strukturelemente kann den eigenen Vorstellungen 
angepasst werden, indem man die Eigenschaften des gewünschten Templates 
aufschlägt und bei <Display on Toolbar> ein Häkchen setzt. Nach dem Drücken von 
<Reload> hat man alle Strukturen des/der ausgewählten Templates in der waagerechten 
Funktionsleiste.
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In der waagerechten Funktionsleiste hat man schnellen Zugriff auf die wichtigsten 
generischen Gruppen.
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Man muss nicht alles zeichnen, sondern kann beliebig Strukturelemente aneinander 
reihen und miteinander verschmelzen lassen.
(1) Wenn man mit einem Atom eines Strukturelements im Cursor in die Nähe eines 
anderen Strukturelements kommt, wird das Verschmelzungsatom vom Editor pinkfarben 
angezeigt. 
(2) Wenn man mit einer Bindung eines Strukturelements im Cursor in die Nähe einer 
anderen Bindung kommt, wird die Verschmelzungsbindung pinkfarben angezeigt.
(3) Die Vereinigung der Strukturen wird mit einem blauen „Blitz“ angezeigt.
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Man kann Atome nach dem Zeichnen noch beliebig verändern. 
(1) Wenn man mit einem beliebigen Atom im Cursor in die Nähe eines Strukturelements 
kommt, wird das Verschmelzungsatom vom Editor blau angezeigt.
(2) Wenn man mit einem Atom im Cursor in die Nähe einer Bindung kommt, wird die 
Verschmelzungsbindung blau angezeigt. Hier wird jedoch nicht das Atom verändert, 
sondern die Bindung eingefügt, die man zuletzt verwendet hat. 
(3) Vom Struktureditor wird man auf evtl. Fehler bei der Wertigkeit der Elemente 
hingewiesen. Den Fehler kann man beheben, in dem man entweder ein anderes 
Element einfügt oder die Bindung verändert und es verschwindet die Unterstreichung. 
Die Bindung kann man verändern, indem man auf eine Einfachverbindung klickt, die sich
zu einer Doppelbindung aufbaut, eine Doppelbindung zu einer Dreifachbindung, beim 
nächsten Klicken fällt die Bindung auf eine Einfachbindung zurück, beim nächsten 
Klicken geht es zu einer Doppelbindung usw.
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Man kann mit dem Radiergummi entweder einzelne Bindungen oder Atome löschen 
oder mit dem Karree, dem Lasso oder der Strukturauswahl schnell große Bereiche 
markieren und mit der Löschtaste am Computer diese löschen.
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Im Zeicheneditor zeichnet man die gesuchte Struktur, schaltet über <Transfer Query> 
um und die Struktur erscheint im Strukturfeld von Reaxys. Man setzt Häkchen, um die 
Suchbedingungen festzulegen. Man kann Stereoverbindungen, Isotope, Ladungen, 
Radikale usw. ein- bzw. ausschließen. Ebenfalls angekreuzt muss <As drawn> sein. 
Außerdem legt man fest, ob man eine Struktursuche, eine Reaktionssuche oder 
Literatursuche macht. Dann drückt man auf <Search>.
Bei Reaktionen ist noch die Rolle der Substanz festzulegen, ob sie als Ausgangsstoff, 
als Endprodukt oder beides gesucht werden soll. Der Struktureditor arbeitet in der 
Standardsuche und in der Advanced Search gleich.
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Mit dem kleinen Button <Edit> kann man die Struktur schnell in den Zeicheneditor 
zurückübertragen, um weitere Veränderungen vornehmen zu können. 
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Das Ergebnis einer exakten Suche ist genau eine Verbindung. Zu dieser Substanz 
sind alle verfügbaren Eigenschaften abrufbar.
Dazu wurde unter <Options> voreingestellt, dass Stereoverbindungen ignoriert und 
keine Salze, keine Mischungen, keine Isotope, keine Ladungen, keine Radikale und 
keine angehängten Ringe berücksichtigt werden sollen.
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Im Zeicheneditor zeichnet man die gesuchte Struktur, schaltet über <Transfer Query> 
um und die Struktur erscheint im Strukturfeld von Reaxys. Man setzt Häkchen, um 
Stereoverbindungen, Isotope, Ladungen, Radikale und/oder Atommapping (je nach 
Bedarf bei der gesuchten Verbindung) auszuschließen. Anders als bei der exakten 
Suche muss nun <Substructure> angekreuzt sein. Hier muss man sich zwischen 
Substruktursuche an allen Atomen oder nur an Heteroatomen entscheiden.
Bei Reaktionen ist noch die Rolle der Substanz festzulegen, ob sie Ausgangsstoff, 
Endprodukt oder beides sein kann. 
Wenn man die gesuchte Substruktur zu offen wählt, ist die Anzahl der Ergebnisse meist 
sehr hoch. Hier müsste man auf jeden Fall mit weiteren Einschränkungen die Anzahl der 
Treffer minimieren. 
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Wenn man mit der rechten Maustaste ein Atom anklickt, erhält man unter der Option 
<Edit Atom> eine Auswahl an Atomattributen
Mit einem rechten Mausklick an einer Bindung hat man Zugang zu deren 
Bindungsattributen.
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Die Ergebnisanzeige sieht genauso aus, wie bei einer exakten Suche. 
Bei einer großen Anzahl von Ergebnissen aus einer Substruktursuche bekommen 
jedoch die Filter, die rechts neben der Anzeige der ersten Substanz stehen, ihre 
Bedeutung. Mit Hilfe dieser Filter kann man das Ergebnis sinnvoll eingrenzen.
Möglich sind folgende Filter:
Molekülmasse, Anzahl der Fragmente, physikalische Eigenschaften, spektroskopische 
Daten, Bioaktivität, Naturprodukte, Verfügbarkeit, Dokumenttypen, Autoren, Patente, 
Zeitschriftentitel und Jahr der Veröffentlichung.
Das Fenster mit den Filtern ist immer links vom Ergebnis platziert. 
77
Einschränken mit Hilfe von Substrukturen
Man kann die Struktur aus der Fragestellung zurück in den Struktureditor laden, 
entsprechende Modifikationen vornehmen und mit der veränderten Frage erneut in die 
Suche gehen. Die voreinstellbaren Bedingungen kann man ebenfalls verändern, sowie 
Stereoverbindungen, Salze usw. ein- oder ausschließen. 
Die neue Frage kann mit <Limit to> oder <Exclude> abgeschickt werden.
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Einschränken auf ein bestimmtes Molgewicht (hier 400 – 500) 
By Group: Durch Drücken des Doppelpfeils bei <Molecular Weight> öffnet sich ein 
Fenster, in welchem bereits einige Werte angezeigt werden. Genügt das nicht zur 
Auswahl, kann man durch Drücken von <More> ein weiteres Fenster öffnen, in welchem 
sich alle Werte aus der aktuellen Suche befinden. Diese Liste kann man sich nach den 
Werten oder nach dem Aufkommen auf- und absteigend sortieren lassen. Man kann mit 
der getroffenen Auswahl ausschließen oder mit dieser limitieren. 
By Value: Eine weitere Möglichkeit ist, den Bereich, in welchem sich das gesuchte 
Molgewicht bewegen soll, selbst einzutragen. Man kann mit der getroffenen Auswahl 
ebenfalls ausschließen oder mit dieser limitieren. Falls man doch keine Werte eintragen 
möchte, kann man auch hier mit <More> die gesamte Auswertung der Ergebnisse nach 
Molgewicht anzeigen lassen.
Nach Abschicken der Suche mit <Limit to> oder <Exclude> wird das neue Ergebnis 
angezeigt.
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Einschränken auf physikalische Eigenschaften
Man kann das Ergebnis durch Filtern aus der Fülle der physikalischen Eigenschaften auf 
eine oder mehrere Eigenschaften einschränken. Hier werden ebenfalls die 
Eigenschaftsfelder mit den größten Treffermengen angezeigt. 
Man kann durch Ankreuzen eine Auswahl treffen und mit <Limit to> oder <Exclude> 
eingrenzen oder ausschließen.
Falls diese Anzeige nicht ausreicht, kann man sich mit <More> alle Eigenschaftsfelder 
anzeigen lassen und die gewünschte Eigenschaft ankreuzen oder gewünschte Werte 
eintragen. Mit <is>, <starts with>, <ends with> oder <contains> bzw. =, <, <=, >, >= oder 
<between> kann man Lösungsmittel, pH-Werte, Temperaturen, Bereiche, Farben, 
Drücke usw. eingeben und damit eingrenzen oder ausschließen. 
Nach Abschicken der Suche mit <Limit to> oder <Exclude> wird das neue Ergebnis 
angezeigt.
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Bei bestimmten Einschränkungen muss man ein Limit von 5.000 beachten. Wenn man 
z.B. beim Filtern nach Autoren mehr als 5.000 Treffer zu bearbeiten hat, bricht das 
System die Aktion mit dem Hinweis auf zu viele Ergebnisse ab. 
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Zur Ergebnisanzeige hat man auf dem Bildschirm verschiedene Möglichkeiten zur 
Einstellung bzw. Orientierung. 
Man bekommt den Ergebnisstatus (1) und die Art der Sortierung (2) der Ergebnisse 
angezeigt. Dieses Ranking ist immer kontextbezogen.
Man kann ebenfalls wählen, wie viele Strukturen man sich auf einer Bildschirmseite 
anzeigen lassen möchte (3).
Man hat bei großen Ergebnismengen die Wahl zwischen Blättern (abhängig vom 
System) oder Scrollen (abhängig von der eigenen Fingerfertigkeit). Beim Blättern (4) hat 
man einen übersichtlicheren Bildschirm, beim Scrollen (5) den schnelleren Überblick 
über verschiedene Strukturen bzw. Reaktionen. 
Durch Anklicken (Setzen eines Häkchens) kann man sich eine Anzahl von Ergebnissen 
auswählen und in einem neuen Fenster öffnen (6).
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Am Substanzeintrag unter der Strukturformel ist der Button <Synthesize> zu sehen. Hier 
kann man sich unter <Manually> selbst einen Syntheseplan für die Substanz 
zusammenstellen (1). 
Wenn man auf den Button <by Autoplan> klickt, bekommt man viele verschiedene 
Vorschläge für die Synthese der eingegebenen Struktur. Die Bedingungen und der 
Reaktionsbaum werden komplett angezeigt, sodass man nach Vergleich der einzelnen 
Synthesen die beste auswählen kann (2).
Wenn man den Button <by Autoplan (with options)> anklickt, kann man vor der Ausgabe 
von automatisch erstellten Synthesen deren Anzahl begrenzen, die minimalste Ausbeute 
dafür festlegen und nur mit verfügbaren Chemikalien arbeiten lassen (3). Nach Anklicken 
vom Button <Autoplan> werden die Bedingungen und der Reaktionsbaum komplett 
angezeigt, sodass man nach Vergleich der einzelnen Synthesen die Beste für die 
eigenen Zwecke auswählen kann.
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Bereits in der ersten Anzeige kann man sich ein Bild über die verfügbaren Eigenschaften 
machen, weil angezeigt wird, wie viele Einträge jeweils gespeichert sind. Drückt man auf 
diese Links, wird die Anzahl der Ergebnisse weiter aufgeschlüsselt. 
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Zur ausgewählten Substanz findet man alle Präparationen und Reaktionen.
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Durch Anklicken von <Boiling Point> bekommt man zu den einzelnen Temperatur- und 
Druckbereichen die Literaturstellen angezeigt. 
Hier dient als Beispiel der Siedepunkt der gesuchten Substanz Diphenylamin. 
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Die einzelnen Temperaturen werden mit den entsprechenden Literaturstellen angezeigt. 
Durch Klicken auf die Links unter den bibliographischen Angaben  bekommt man 
• Titel, Zusammenfassung und Keywords, 
• den Volltext oder 
• die zitierten Artikel angezeigt. 
Bei den zitierten Artikeln arbeitet im Hintergrund das System Scopus. Man kann die 
zitierte Literatur ebenfalls  in der Datenbank „Web of Science“ recherchieren oder wenn 
der Volltext elektronisch vorhanden ist, gleich den Originalartikel ansehen.
Scopus ist eine große multidisziplinäre Datenbank, die mit dem Datenbanksystem „Web 
of Science“ von Thomson konkurrieren möchte. Bei „Web of Science“ wird die zitierte 
Literatur jedoch bereits seit 1945 ausgewertet, bei Scopus erst ab 1996.
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Je nach Art der Suche hat man die Möglichkeit, sich die Ergebnisse anzeigen zu lassen. 
Reaktionen kann man sich als Tabelle entweder mit allen gespeicherten Eigenschaften 
oder mit der Literatur, aus der die Reaktionen stammen, anzeigen lassen.
Substanzen können im Grid-Format, wo die Strukturen übersichtlich je zu drei Stück 
nebeneinander zu sehen sind, als Tabelle mit allen gespeicherten Eigenschaften oder 
als Tabelle mit der Literatur, aus der die Strukturen stammen angezeigt werden. 
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Wenn man sich die Ergebnisse als Datei ausgeben lassen möchte, drückt man auf den 
Button <Output>. Für die Ausgabe in eine Datei ist es gleichgültig, in welcher 
Ergebnisanzeige man sich befindet. 
Es öffnet sich ein neues Fenster, in welchem man festlegen kann, welche Angaben 
übernommen werden sollen. 
Möglich sind die Auswahl 
- verschiedener Ansichten (Grid, Substanztabelle, Zitierungen in Tabellenform)
- Art des Dokuments (PDF, Word, Excel, XML und mehr)
- Übernahme in Literaturverwaltungsprogramme
- Eingabe einer Überschrift
- Auswahl der auszugebenden Treffer
- Ausgabe der Struktur der gesuchten Substanz oder Reaktion
- Ausgabe der gewünschten Daten und Eigenschaften
Das Formular passt sich je nach Auswahl von Parametern immer wieder neu an. 
Wenn man die Ergebnisse für ein zu erstellendes Dokument braucht, sollte man sie sich 
in einem Format herunterladen, in welchem sie weiterverarbeitet werden können.
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Nach Auswahl der Ausgabeparameter beginnt nach Drücken von <OK> das Download. 
Das System benötigt für große Dokumente einige Zeit (kann im Minutenbereich liegen), 
um das Dokument zu generieren. Danach kann man sich das Dokument abspeichern 
oder gleich anzeigen lassen und weiterverarbeiten. 
Der Dokumentname wird vom System aus dem Datum, dem Login und verschiedenen
Nummern generiert.
Für jedes Download wird eine neue Datei eröffnet. Es ist nicht möglich, bei einem 
zweiten Download zum gleichen Thema auf eine bereits vorliegende Datei zuzugreifen.
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Möchte man die Ergebnisse ausgedruckt haben, klickt man auf <Print>. Vor dem 
Drucken muss man sich für die Ansicht <Substances (Grid)>, <Substances (Table)> 
oder <Citations> entscheiden.
Dabei ist zu beachten, wie viele Seiten zum Drucken dabei entstehen. Im Beispiel sind 
es für das Format <Citations> 43 Seiten. Vor dem Drucken sollte man sich überlegen, ob 
man wirklich alles auf Papier ausgegeben haben möchte. Für die anderen beiden 
Formate würden nur 4 Seiten gedruckt.
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Nach Auswahl der Suche, hier Suche nach Reaktionen, kann man mit dem 
Struktureditor die Struktur(en) zeichnen. 
Man kann sich für die Standard- oder die Expertensuche entscheiden und bestimmte 
Bedingungen für die Suche festlegen. 
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Für jede Vorauswahl wie <Names & Formulas>, <Literature>, <Reaction Data>, 
<Physical>, <Spectra>, <Bio Activity> und <Natural Product> steht ein Formular mit 
ausgewählten Eigenschaften zur Verfügung. Unter <View more fields> kann man diese 
Auswahl individuell verändern.
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Unter <View more fields> öffnet sich eine Baumstruktur, welche alle Eigenschaftsfelder 
unter der gewählten Überschrift (hier im Beispiel <Reaction Data>) enthält
Mit <Add> kann man aus diesen Eigenschaften weitere gewünschte der Auswahl 
hinzufügen, mit <Remove> kann man Eigenschaften wieder entfernen. 
Falls man eine völlig andere Auswahl treffen möchte, kann man das Menü mit <Remove 
all> komplett leeren und mit <Add> die Auswahl neu aufbauen.
Wenn man die Baumstruktur nicht nach der gewünschten Eigenschaft absuchen möchte, 
gibt es die schnellere Möglichkeit nach der Eigenschaft unter <Find any property> zu 
suchen.
Wenn man mit der Auswahl fertig ist, drückt man auf <Save>, um die Auswahl dauerhaft 
abzuspeichern.
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Für eine Reaktionssuche wird oft mehr als eine Struktur erforderlich sein. 
Zuerst zeichnet man im Struktureditor die Strukturen von Ausgangsstoff(en) und 
Endprodukt(en) und verbindet sie mit dem Reaktionspfeil. Das Plus zwischen den 
Ausgangstoffen wird vom System hinzugefügt. Man überträgt die Struktur ins Suchfeld 
<Transfer Query> und schickt die Suche ab. 
Die Einschränkungen wie Ausschluss von Radikalen usw. vor der Suche gelten hier 
genauso wie bei der Substanzsuche. 
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Mit dem Syntheseplaner kann man sich für eine Substanz einen Syntheseweg 
zusammenstellen lassen oder selbst zusammenstellen. Dazu geht man folgendermaßen
vor:
Man zeichnet die Struktur im Struktureditor, schickt die Suche ab und lässt sich die 
Ergebnisse anzeigen. Man bekommt in der Ergebnisanzeige unter anderem den Button 
<Synthesize> angezeigt. Wenn man diesen anklickt, hat man drei Möglichkeiten… 
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… im Beispiel sind es hier nur zwei Reaktionen (a und b), jedoch wird vom System die 
Ausbeute der einzelnen Reaktionen aufgelistet. Die Reaktionen mit den höchsten 
Ausbeuten werden als erstes gezeigt. 
Im Beispiel fiel die Wahl auf die Präparation (b). Gesichtspunkte zur Auswahl können 
neben einer hohen Ausbeute Beschaffbarkeit und/oder Preis der Ausgangsstoffe sein. 
Man setzt im Auswahlkästchen ein Häkchen und klickt bei der ausgewählten Reaktion 
auf <Add Selected>. Der Syntheseplan erweitert sich um diese Reaktion, und die 
Präparationen mit der entsprechenden Literatur werden weiter unten auf der Seite mit 
Anzeige des Versuchsschritts angezeigt. Gleichzeitig enthält der Syntheseplaner 
weiterhin den Hinweis auf die andere Präparation. Wenn man hier bei (a) auf 
<Synthesize> klickt, könnte man den Syntheseplan entsprechend erweitern. Möchte 
man diesen Syntheseweg doch nicht weiter verfolgen, kann man die Erweiterung mit 
<Remove> wieder rückgängig machen und diese Reaktion verschwindet vom Plan.
Bei der Auswahl der Reaktionen sollte man sich durchaus von den Jahreszahlen leiten 
lassen. Bis Mitte der 1970er Jahre wurden alle Reaktionen nachgekocht und nur in das 
Handbuch aufgenommen, wenn diese funktionierten. 
Muss eine mehrstufige Präparation erzeugt werden, klickt man dafür bei einem der 
Ausgangsprodukte wieder auf <Synthesize> …
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… und für diese Substanz werden Synthesewege angezeigt. Die unten aufgeführten 
Reaktionen bieten Synthesewege für die braun umrandete Reaktion. Hier kann man mit 
<Add Selected> die entsprechende Präparation auswählen. Möchte man zusätzlich die 
zweite Ausgangssubstanz für diese Reaktion herstellen, drückt man entsprechend auf 
<Synthesize> und der Reaktionsweg verzweigt sich immer weiter.
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Nach der Auswahl eines weiteren Synthese sieht der Syntheseplan danach wie oben 
aus. Die aufgeführte Literatur beinhaltet die Beschreibung der Synthesewege für alle 
ausgewählten Reaktionen.
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Mit <Add> bekommt man die Auswahl aller möglichen Reaktionen wieder angezeigt, 
wobei auf die bereits in den Syntheseplan aufgenommene Reaktion hingewiesen wird 
(Note: This reaction is already added as a branch of the current synthesis step). Mit 
Drücken von <Add Selected> an der weiteren ausgewählten Reaktion wird der 
Syntheseplan um diese Reaktion erweitert. Da diese Reaktionen zum gleichen Ergebnis 
führen, werden sie im Plan mit „a“ und „b“ bezeichnet. Mit <Remove> könnten beide 
Reaktionen entfernt werden.
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Mit <Add> bekommt man die Auswahl aller möglichen Reaktionen wieder angezeigt, 
wobei auf die bereits in den Syntheseplan aufgenommene Reaktion hingewiesen wird 
(Note: This reaction is already added as a branch of the current synthesis step). Mit 
Drücken von <Add Selected> an der weiteren ausgewählten Reaktion wird der 
Syntheseplan um diese Reaktion erweitert. Da diese Reaktionen zum gleichen Ergebnis 
führen, werden sie im Plan mit „a“ und „b“ bezeichnet. Mit <Remove> könnten beide 
Reaktionen entfernt werden.
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Wenn man <by Autoplan> anklickt, dauert es eine Zeit bis die Pläne komplett mit den 
Reaktionen und den Synthesewegen samt Literatur ausgegeben werden. Im Beispiel 
werden 10 verschiedene Synthesepläne mit der kompletten Literatur angezeigt. Auf all 
diesen Plänen könnte man ebenfalls mit <Add>, <Remove> usw. manuell oder durch 
das System über <by Autoplan> weitere Änderungen vornehmen.
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Wenn man <by Autolplan (with options)> anklickt, dann bekommt man die Autoplan-
Einstellungen angezeitgt. Diese kann man nach den eigenen Vorstellungen verändern, 
in dem man die Ausbeute anhebt, die Anzahl der Reaktionsschritte heruntersetzt usw. 
Nach Drücken von <Autoplan> wird der Syntheseplan entsprechend der Anforderungen 
generiert. 
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Auf dem Hilfsfenster, welches sich links unten an der Darstellung der Reaktionen 
befindet, kann man beobachten, wie viel der Reaktion bzw. von den Reaktionsschritten 
nicht sichtbar ist.
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Die einzelnen Synthesepläne können in „Report“ übertragen werden. Dazu drückt man 
auf den Button <Report> in der waagerechten Leiste. Man muss sich entscheiden, ob 
man nur den Synthesebaum oder den kompletten Plan mit aller Literatur übertragen 
haben möchte. Mit <Remove> kann man den Plan aus „Report“ herauslöschen, mit 
<Move Down> die Reihenfolge der einzelnen Pläne verändern und unter <Annotation> 
kann man Bemerkungen schreiben. Dauerhaft abspeichern kann man die Reports nur, 
wenn man im System angemeldet ist. 
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Die aktuelle Suche kann man oberhalb der Ergebnisanzeige in kleinen Quadraten 
sehen. Diese Art der Darstellung wird Breadcrumbs (Brösel) genannt. 
Auf die Ergebnisse der einzelnen Suchschritte kann man zurückgreifen, wenn man auf 
das entsprechende Quadrat klickt. An welcher Stelle in der Ergebnisanzeige man sich 
befindet, sieht man an der Farbe der Umrandung der kleinen Quadrate. In der aktuellen 
Anzeige ist das Quadrat braun gekennzeichnet.
Wenn man eine weitere Suche startet, ohne am Ende der Suchkette zu sein, werden die 
späteren Suchschritte gelöscht.
Braucht man ein Ergebnis dauerhaft, muss man es in der History-Ansicht abspeichern. 
Die History der aktuellen Sitzung bleibt bis zum Schließen von Reaxys erhalten.
Eine weitere Möglichkeit auf einzelne Suchschritte  zurückzugreifen, bekommt man in 
der History-Anzeige. Hier findet man eine Auflistung der einzelnen Suchschritte mit der 
Möglichkeit, auf die Suchergebnisse zurückzugreifen oder das Ergebnis des 
Suchschritts dauerhaft abzuspeichern. Hierbei wird zwischen den Substanzen mit den 
zugehörigen Eigenschaften zum einen und den Literaturstellen zum anderen 
unterschieden.
123
Um Suchfragen im Sinne Boole‘scher Operatoren miteinander zu kombinieren, muss 
man in die History-Anzeige wechseln. Hier werden alle Suchfragen aus der aktuellen 
Sitzung und unter einem dicken braunen Strich alle abgespeicherten Suchfragen aus 
früheren Sitzungen angezeigt, sofern man angemeldet war. Vor jeder Suchfrage gibt es 
in einem Kästchen durch Ankreuzen die Möglichkeit der Auswahl. Es können aktuelle 
und abgespeicherte Suchanfragen miteinander kombiniert werden. 
Nach Ankreuzen einer zweiten Suchfrage wird der Button <Combine Hitsets> aktiv. Es 
gibt ebenfalls die Möglichkeit, mehr als zwei Suchfragen zu kombinieren. In diesem Fall 
werden jedoch nur noch „AND“ und „OR“ angeboten.
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Es ist möglich in Reaxys Suchabfragen automatisch in regelmäßigen Abständen laufen 
zu lassen und sich die Ergebnisse per E-Mail schicken zu lassen. Aus allen Anzeigen, 
wo <Create Alert> angeboten wird (History und Results), ist es möglich, solch eine 
Suchanfrage zu generieren. Man drückt auf diesen Button, es öffnet sich ein Fenster, in 
welchem man die angebotenen Leerzeilen ausfüllen kann, jedoch nicht muss. Lediglich 
ein Name für das Alert ist zwingend erforderlich. Die Verwendung von Umlauten und 
Großbuchstaben ist für den Namen nicht möglich. Man kann das Alert an weitere 
Personen per E-Mail senden lassen, ebenso die Frequenz der Sendungen aussuchen 
und das Format der E-Mail bestimmen. 
Es ist jederzeit möglich, das Alert zu ändern, zu löschen oder zu deaktivieren.
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